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図1. 4-(arylmethyleneamino)-TEMPO radical 
(1)Ar=4-Me-Ph,  
(4)Ar=4-Br-Ph,  (5)Ar=4-F-Ph, (6)Ar=4-Ph-Ph 
 (3)Ar=4-Cl-Ph (2)Ar=Ph, 
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この実験データを元にHirshfeld rigid bond test、格子エネルギー計算も行った。 
なお、本研究に関連して (1)2002年日本化学会第81回春季年会, (2)日本結晶学会
平成14年度会にて報告を行った。 1) Robin T et al. J.Am.Chem.Soc. 104, 5063-5070 (1982). 
2) Bader, “Atoms in Molecules: A Quantum Theory”, Oxford University Press (1990).  
 
表1. CH…O相互作用のTopology 
    d/Å ρ/e・Å−3 ∇2ρ/e・Å−5 
(1) CH31(β )…O 2.47 0.07(2) 0.929(7) 
 CH32(β )…O 2.83 0.029(5) 0.438(3) 
 CH22(β )…O 2.83 0.027(7) 0.443(4) 
 CH24(β )…O 2.90 0.03(1) 0.445(9) 
 CH7…O 3.21 0.016(2) 0.238(2) 
(2) CH31(β )…O 2.34 0.06(2) 0.950(2) 
 CH22(β )…O 2.62 0.03(2) 0.540(6) 
 CH24(β )…O 2.78 0.03(2) 0.45(1) 
  CH32(β )…O 3.00 0.017(5) 0.259(4) 
(3) CH25(β )…O 2.41 0.06(3) 0.952(9) 
 CH61(β )…O 2.54 0.04(3) 0.692(8) 
 CH21(β )…O 2.71 0.03(3) 0.48(1) 
 CH31(β )…O 2.78 0.036(3) 0.527(3) 
(4) CH22(β )…O 2.44 0.06(2) 0.997(7) 
  CH31(β )…O 2.71 0.019(5) 0.429(2) 
※β :N-Oラジカルに対するβ位のH原子 
